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担う光化学系 II では水を分解し、酸素分子を発生する以下の反応を触媒している。 














った。S2 → S3に続く S3 → S4反応に関しても既に理論研究を進展させており、様々


















密度汎関数法（DFT、Density Functional Theory）を用い、汎関数は B3LYP、基底関数
は 6-31G*として計算を行った。星間ダスト上の氷表面の影響を検証する為、触媒とし




い反応は、触媒となる水分子なし及び一個を考慮した場合で、それぞれ 71.5 kcal mol-1
及び 56.1 kcal mol-1 となり、水分子を考慮することで、15 kcal mol-1反応障壁が減少した。
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図 1 ヒダントインを経由するグリシン生成経路 
図 2  ヒダントインを経由するグリシン生成経路の反応エネルギープロファイル 











究グループが X 線構造解析により決定した黄色ブドウ球菌 FtsZ の結晶構造をもとに、
全原子の分子動力学シミュレーションを実行し、細菌の細胞分裂タンパク質の動的秩序
解析を行った。大変興味深いことに、 X 線結晶構造解析から同一結晶中に立体構造が
















様に、 Arg29 の側鎖がフリップすることで Asn188 の側鎖と水素結合を形成し、FtsZ 中
央に存在しているヘリックスが捩れた構造から捩れが解消された直線的な形状に構造
遷移するメカニズム解明した。また、PaCS-MD により抽出した Arg29-Asn188 の水素結
合距離の時系列データ(図 3•右下)から、T-R 状態遷移に伴い Arg29-Asn188 間に水素結
合が形成されていることが分かる。更に、FtsZ モノマーは 2 構造間の構造遷移において
基質である GDP を段階的に認識・解除していることを解明し、 中間体構造を経て多段
階に状態遷移していることも突き止めた。












よって見積もった結果、損傷部位と隣接する核酸間の相互作用エネルギーが< –10 kcal 
mol–1であった。 以上のことから紫外線損傷部位は隣接する核酸と強く相互作用して
おり、DNA 単体ではフリッピングは生じず、フリッピングを起こすためには外部から











石井優輝 、「FtsZ 繊維の構造変化についての分子動力学解析」 
【博士論文発表】




原田隆平、若手招待講演賞、第５４回日本生物物理学会、2016 年 11 月 26 日 















1. [国際特許] 特許名: Information Processing Apparatus and Simulation Method, 発明者:
Tomotake Nakamura, Ryuhei Harada, Yasuteru Shigeta, 出願日: 2016年 8月 4日, 特許
庁: US (米国), 申請番号: 15/228,540
2. [国際特許] 特許名: Information Processing Apparatus and Index Dimension Extracting
Method, 発明者: Tomotake Nakamura, Ryuhei Harada, Yasuteru Shigeta, 出願日: 2016
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aureus", J. Struct. Biol. 198, 65-73 (2017).
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of the 6-aminohexanoate-dimer hydrolase reactions”, FEBS Lett., 590(18), 3133-3143 (2016).
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17. R. Sato, R. Harada and Y. Shigeta., “Theoretical analyses on a flipping mechanism of UV-induced
DNA damage”, Biophys. Physico., 13, 311-319 (2016).
18. R. Yamakado, R. Sato, Y, Shigeta and H. Maeda, “Ion-Pairing Crystal Polymorphs of Interlocked
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【国際会議発表】
1. 招待講演
1. Y. Shigeta, "A consistent scheme for accurately estimating acid dissociation constant (pKa)
and redox potential"(Invited), Fourth Changsha International Workshop on Theoretical and
Computational Chemistry with Materials 2016, June 10th-12th, Hunan, China.
2. M. Shoji, H. Isobe, K. Yamaguchi, “Reaction mechanisms for the S2 to S3 transition in the
oxygen-evolving complex of photosystem II” (Invited), AWEST 2016, June 19-21, Awaji
island, Hyogo, Japan.
3. Y. Shigeta, “Simple conformational search methods for understanding biological functions”
(Invited), Shanghai Workshop on Frontiers in Molecular Biophysics, Jul. 23th-26th 2016,
Shanghai, China.
4. Y. Shigeta, “Efficient Conformational Search Methods for Protein Folding Problems”
(Invited), The 9th Congress of the International Society for Theoretical Chemical Physics
(ISTCP 2016), Jul. 17th-22nd 2016, Grand Forks, North Dakota, USA.
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5. M. Shoji, H.Isobe, J.-R. Shen, K.Yamaguchi, Y. Shigeta, Y.Takano, “Electronic structures of
the synthetic model of the photosynthetic oxygen-evolving complex” (poster, Invited), VUVX
satellite workshop, Jul. 1st 2016, University of Zurich, Zurich, Switzerland.
6. R. Harada, Y. Shigeta, “Developments of Efficient Conformational Sampling Methods for
Reproducing Biologically Rare Events” (invited), The 54th Annual Meeting of Biophysical
Society of Japan, Nov. 25th 2016, Tsukuba, Japan.
2. 一般講演
1. S. Maekawa, M. Krzysztof, Y. Shigeta, "Refractive Indices of Organo-Metallic and -Metalloid
Compounds: A Long-Range Corrected DFT Study" (Oral), Asian Photochemistry Conference,
Dec. 4th-8th 2016, Singapore.
2. Y. Shigeta, K. Kamiya, T. Sugimura, “Intramolecular Stereodynamic Effects on Ketene-Olefin
[2 + 2] Cycloadditions of 2,4-Pentanediol Tether” (Poster), Stereodynamics 2016, Nov.
6th-11th 2016, Taipei, Taiwan.
3. K. Kamada, Y. Kitagawa, R. Kishi, M. Nakano, R. Sato, Y. Shigeta, "Control of multiple spin
exciton states by synergetic studies of theory and experiment" (Oral), 1st International
Symposium on Photosynergetics, June 2nd-4th 2016, Osaka, Japan.
4. M. Shoji, ”A quantum chemical study of the glycine formation reactions in interstellar
medium” (Oral), ABC workshop, Mar. 21-23 2017, Hiroshima, Japan.
5. M. Shoji, H. Isobe, K. Yamaguchi, “Large-Scale QM/MM study on the oxygen-evolving
complex of photosystem II” (poster), 79th Harden Conference, Apr. 16th-20th 2016, Innsbruck,
Austria.
6. R. Sato, K. Kamada, R. Kishi, Y. Kitagawa, M. Nakano, Y. Shigeta, "Theoretical Studies on
Photon-uoconversion of 9,10-Diphenylantracence Derivatives via Triplet-triplet Annihilation
Mechanism in Solvent" (Poster), Asian Photochemistry Conference, Dec. 4th-8th 2016,
Singapore.
7. R. Sato, R. Harada, Y. Shigeta, "On the Flipping-out mechanism of the UV-induced DNA
damage", (Poster), The 54th Annual Meeting of Biophysical Society of Japan, Nov. 27th 2016,
Tsukuba, Japan
8. R. Sato, K, Kamada, Y. Kitagawa, M. Nakano, Y. Shigeta, "Theoretical Analysis of
Triplet-Triplet Annihilation Based Photon Up-Conversion Mechanism in Solvent" (Poster),
1st International Symposium on Photosynergetics, June 2nd-4th 2016, Osaka, Japan.
9. K. Kidachi, Y. Komatsu Y, A. Sato, M. Kayanuma, M. Shoji, Y. Shigeta, Y. Aikawa, M.
Umemura, "A theoretical study of glycine formation reactions in interstellar medium" (poster),
-213-
the 57th Sanibel Symposium, Feb. 19th-24th 2017, Georgia, USA. 
10. Bui My et al. (Poster), The 57th Sanibel Symposium, Feb. 19th-24th 2017, Georgia, USA.
11. Bui My et al. (Poster), The 77th Okazaki Conference Series: International Symposium on
Ultrafast Dynamics in Molecular and Material Sciences, Mar. 6th-8thOkazaki, Japan.
12. H. Kitoh-Nishioka and Y. Shigeta, “Singlet Fission Couplings Calculated with
Complete-Active- Space Self-Consistent Field (CASSCF) Theory” (Poster) The 57th Sanibel
Symposium, Feb. 19th-24th 2017, Georgia, USA.
A. Sato, "Ly alpha Irradiation in the Early Phase Milky Way Galaxy Responsible for
Initiating Homochirality" (Oral), Formation of the Solar System and the Origin of Life ,








1. 庄司光男、磯部寛、山口兆「光化学系 II 酸素発生中心(PSII-OEC)における S2-S3 状態
変化についての理論的研究」(ポスター), 第８９回日本生化学会大会, 2016 年 9 月 26
日、東北大学、仙台.
2. 庄司光男、「星間ダスト上でのアミノ酸生成機構についての理論的研究」（口頭）、




明を目指して、2017 年 3 月 6 日、神戸大学.
4. 原田隆平、重田育照、「カスケード型分子動力学計算によるタンパク質の折りたたみ
過程解析」（口頭）、第 43 回生体分子化学討論会、2016 年５月 24 日〜25 日、名古屋.
5. 原田隆平、鷹野優、重田育照、"Universality of protein folding investigated by a rare-event




学討論会、2016 年 5 月 23 日〜25 日. 
7. 佐藤竜馬、鎌田賢司、岸 亮平、北河康隆、中野雅由、重田育照、「A Theoretical Studies
on Up-conversion Mechanism via Triplet-Triplet Annihilation in Solution」、TIA”かけはし”
ポスター交流会、2016 年 8 月 30 日.
8. 佐藤竜馬、鎌田賢司、岸 亮平、北河康隆、中野雅由、重田育照、「三重項-三重項消
滅に基づくフォトン・アップコンバージョン機構に関する理論的研究」、第 10 回分子
科学討論会、2016 年 9 月 13 日〜15 日.
9. 佐藤竜馬、原田隆平、重田育照、「紫外線損傷 DNA における Flipping 機構」、第 54
回日本生物物理学会年会、2016 年 11 月 25 日〜27 日.
10. 佐藤竜馬、重田育照、「9,10-ジフェニルアントラセンおよびその誘導体に対する三重
項-三重項消滅に基づくフォトン・アップコンバージョン機構の理論的研究」、高次複
合応答分子システムの開拓と学理の構築 第 5 回公開シンポジウム・第 5 回若手セミ
ナー、2017 年 1 月 20 日〜21 日
11. 佐藤皓允、「星間空間における円偏光吸収.反応による L 型アミノ酸過剰生成の計算科
学的検証」、宇宙生命計算科学連携拠点第２回ワークショップ、2016 年 4 月 27 日〜
28 日、筑波大学.
12. 鬼頭(西岡)宏任、「有機半導体のエキシトン/キャリア輸送現象の理論解析」(ポスター)、
学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 (JHPCN) 第 8 回シンポジウム, 会場:
THE GRAND HALL (品川), 2016 年 7 月 14 日〜15 日.
13. 鬼頭(西岡)宏任、「Studies on Charge Transfers in Bio-system and Organic Semiconductor by
Using Fragment Molecular Orbital Methods」、TIA”かけはし”ポスター交流会、2016 年 8
月 30 日.
14. 鬼頭(西岡)宏任、重田育照、「有機ナノ結晶における励起状態ダイナミクスの理論研究」









1. 重田育照、第 77 回岡崎コンファレンス「Ultrafast dynamics in Molecular Science and
Material Science」、牛山浩、重田育照、高橋聡、藤井幹也、山下雄史、斉藤真司、




研究科.  (2016 後期)
2. 重田育照、「量子化学に基づく化学反応理論」“大学院講義”、 東京大学大学院工




1. Yasuteru Shigeta、Outstanding Reviewers for Physical Chemistry Chemical Physics in
2016. Royal Chemical Society (2016).
Royal Chemical Society の発刊している「Physical Chemistry Chemical Physics」
において、数多くの査読を行い、2016年度のOutstanding ReviewersとしてPCCP
誌に掲載された（Phys. Chem. Chem. Phys. 2017, 19, 8140） 
【8】. その他 
とくになし
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